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9. Modificacio de la funcio de Jastrow

Al capitol 7 s'ha introduit el backflow modificant la funcié d’ ona total lI’A(Ifz) a

través d’ un canvi en les coordenades de la part antisimetrica ¥ ( F?) :

¥,(R) =¥, (R)- ¥(R) (9.1)
amb: R=R+C i\zzg)) (9.2)

Aquest canvi pot entendre's senzillament com un metode per a millorar
variacionalment la funcié d ona. Des d' aguest punt de vista i un cop escrita la funcié

W¥,.(R,7) laviaper aconstruir la correccié no és tnica Anomenem &r* al canvi introduit

en cada component a de les coordenades de cadascuna de les particules i. Hi ha dues
possibilitats: s la correccié 6r* s'introdueix en els arguments de ¥, com s ha fet abans,
S obtenen els orbitals modificats que donen lloc a les correlacions de backflow. La segona
via és introduir aguestes modificacions en els arguments de la funcié simétrica ..
D’aquesta manera s obté una funcié de Jastrow en que les coordenades ja no son les
posicions reals, sind unes noves posicions: . * =r.* +0r°

57 =20 Y be _ra (93)

F
7o =2 +d2(i) (94)

A I'apendix F s'hi fa la deduccié detallada de I efecte que té aguesta correccio

sobre les components de la forca i I’energia. Les expressions que se'n dedueixen son
valides quan la funci¢ antisimétrica que dona Iloc a termeF7(i)és e determinant de

Slater.
Aixi com quan saplica aquest métode a la funcid d'ona fermionica e que

s aconsegueix és modificar la superficie nodal, introduint-lo d’ aguesta manera no s atera

la posicio dels nodes. Ara bé, com més proper al node estigui el walker tant major sera la
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correccio introduida en les coordenades de cadascuna de les particules, ja que aprop del

node el terme FZ(i) creix molt.

Lafuncidé deguia.
La permaneéncia dels nodes de ¥ representa un inconvenient, i és que en dlls la
forca de drift divergeix. Per evitar topar directament amb les singularitats es substitueix

. per unanovafuncio ¥, que s anomenarafuncio de guia. Lafunci6 de guiano és mes

que una modificacio de W que evita els zeros, perd que coincideix amb ella a distancies
prou grans del node.

En eliminar la singularitat, la introduccié de la funcié de guia aconsegueix evitar
I"aparicio d'excessius pics en €s calculs de I’energia, que sdn deguts a la proximitat
d' algun walker als nodes de W.. Aquest fet ha estat molt evident en els resultats dels
caculs: la correccid a la funcié de Jastrow sense funcié de guia déna lloc a I’ aparicio
freqlient de valors molt alts en I’energia. Aquestes fortes oscil lacions augmenten molt la
variancia, i fan imprescindible introduir algun mecanisme per a reduir-la. Es per aixo que

tots el's resultats obtinguts amb la funcio de Jastrow modificadainclouen ', .

Usant ¥, les noves coordenades S’ escriuen:

_ : Vi,
Fe =+ (i) =r"+172 v (9.5)

g

| per a cada expressio concretade ¥, s obtindrala corresponent expressio de Fg""(i )

=b
r.
i d’energia cinética, que cal deduir en cada cas, ja que apareixen termes de la forma aT'ai
aZﬁb

o

Latria de la funcio de guia és una mica arbitraria. Se li demana a aquesta funcio

que no s'anul-li sobre els nodes de W i que la forca que se'n deriva sigui una funcio

continua. Pot imposar-se també la condicié de continuitat sobre les derivades de la forca,

pero en el cas aqui estudiat aixo no s hafet.
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S hatriat unafuncié de guiade laforma:

W (r) Ye(r)za
¥ (r)= E(“‘Pﬁ(r)j ¥ (r)<a (9.6)
2 a’ F
En aquest cas les noves coordenades son:
Fe ="+ (i) (9.7
F(i) Y,>a
()= (‘I’_A)Fa(i) ¥ <a (9.8)
a2+(‘{’A)2 ) )

El calcul de les corresponents expressions per a |’ energia cinética i la forga son a
I’ apendix F.

Arahi ha dues constants que cal gustar: 7i a.

S'ha observat que €l valor de 7 hade ser sempre petit, de I’ ordre de les centessimes
d unitat, ja que en cas contrari apareixen nombrosos punts per ales quals I’ energia cinética

pren un valor excessiu. Per atra banda i mirant la definicié anterior de la funcié de guia,
sembla raonable prendre per a a un valor de partida a® = (‘P,?”)Z, i a voltant d'ell gjustar

experimentalment el valor.

El métode més eficag per a optimitzar aquesta parella de valors ha estat primer
optimitzar individualment la constant a i després assgjar el calcul amb diferents valors del
parametre 7.

La manera de trobar el valor d’ a ha estat modificar € programa de calcul per ta
d obtenir €l valor del determinant en diverses configuracions adquirides pel sistema al llarg
de la seva evoluci6. De la col-leccié de valors obtinguts se n’ha calculat un valor promig,
que ha quedat establert en I’ ordre 10%.

Per a trobar el valor optim de la constant 7 s'ha analitzat tant |’energia com la
variancia d’'una col-leccié fixada de configuracions per a diferents valors del parametre.
Delsresultats s ha estimat que el valor optim esta situat entre 7= 0.006 i 7 =0.01.

Les dificultats per obtenir els valors optims dels parametres i els resultats obtinguts

indiquen que aguesta modificacio de la funcié Jastrow introdueix unes correccions molt
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petites a |’ energia. Els calculs sobre aquest sistema convergeixen molt lentament cap a un
valor estable de |’ energia, i per a obtenir una bona qualitat en els resultats s'ha fet necessari
duplicar lalongitud de les series respecte alaresta de calculs precedents.

A la seglent taula s’ hi resumeixen els valors d’ energia obtinguts amb €l model de

Jastrow modificat i la funcié de guia. S ha fet una amplia exploracié de les constants,

reflectint en lataula els millors resultats aconseguits.

T energia (K)
0.0 -1.636+0.014
0.006 -1.717+0.022
0.010 -1.739+0.022
0.014 -1.716+0.018
0.020 -1.572+0.043
Taula9.1

Millors resultats aconseguits amb la funcié de
Jastrow modificada i funci6 de guia

Compari’s aquests resultats amb e millor

obtingut amb backflow: —2.03 K

Els resultats indiquen que aquesta via d’ optimitzacié de la funcié d’ona, almenys
fins a punt en que ha estat estudiada, no aporta cap millora significativa als resultats. En

canvi dificulta considerablement la construccié del programa i augmenta notablement €l

temps de calcul numeric.
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